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Melting of Al2O3 is studied by molecular dynamics simulation. The tried potential functions are 
Oxide and CMAS94. CMAS94 function is better to examine the melting of Al2O3. The obtained melting 
point depends slightly on pressure.  
 


























Al2O3 に合う関数として Oxide と CMAS94 の２種類
の関数 3)を用いてシミュレーションを行った。最初
に Oxide について説明する。 
 このポテンシャル関数は下記の多岐にわたる元素
の酸化物に適応できる。 
(H, Li, Be, B, C, N, O, F, Na, Mg, Al, Si, P , S,C l, K, Ca, 





 次に CMAS94 について説明する。この関数は酸化
















  分子数 = 270 
MD Condition: 
 アンサンブル = NTV,NTP 
総ステップ数 = 10 万[steps] 
  時間刻み(dt）= 1[fs](一部 0.5[fs]、0.1[fs]) 
   
 融点付近の温度幅(dT)=100[K] 
圧力(P）= 0.1[MPa] 
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 電荷 Oxide   Al = 2e[C]、O = -3e[C] 
       CMAS94 Al = 1.4175e[C]、O = -0.9540e[C] 
 
Fig.1 に 0.1MPa,298K における Al2O3の初期分子配
置を表示する。 
 
          




選定を行うために Al2O3 の基底状態を観察した。 
 Fig.2 より密度が 4g/cm3 付近でポテンシャルエネ
ルギーが最小になり最も安定することから、今回の











Fig.3 と Fig.4 よりポテンシャル関数 Oxide におい
ては、7800 [K]付近で急激な変化が表れたことから、
この付近で融解が行われていると考えられる。 





Fig.3 Volume V vs. temperature T plot. 
 
 
Fig4. Potential energy PE,enthalpy H, internal energy U 
vs. temperature T plot. 
 
 
Fig.5 Volume V vs. temperature T plot. 
 
 また上記以外の判断材料として最終分子軌道の比
較がある。Fig.7 はポテンシャル関数 Oxide によって
計算したシミュレーションの最終分子軌道である。 
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Fig.6 Potential energy PE,enthalpy H, internal energy U 
vs. temperature T plot. 
 
        
・7800K         ・7900K 
Fig.7 Trajectory at melting point under 0.1MPa. 
 
Table 1 Comparison of calculated value and experiment 
value. 
 
























Fig.8 Correlation between calculated value and 
experimental value of enthalpy H vs. temperature T. 
 
 
Fig.9 Correlation between calculated value and 
experimental value of entropy S vs. temperature T. 
 
 
Fig.10 Correlation between calculated value and 
experimental value of Gibbs free energy G vs. 
temperature T . 
 











Tm [K] 2327 7800 2200 
ΔHm[KJ/mol] 111.164 64.09 11.45 
ΔSm[J/mol] 47.77 8.22 5.21 
100 
 







 次に Al2O3 の圧力変化における影響を観察するた
めに融点付近の温度幅を 1 K として 0.1[MPa]から
10[MPa]に融点の変化を観察した。 
 











































Table 2 Correlation between calculated value and 






0.1 2258 2258.00  
10 2302 2258.25  
100 2308 2260.49  
1000 2388 2261.04  
10000 3213 2484.98  
100000 6300 4724.34  
 
 
Fig.12 Correlation between calculated value and 
theoretical value of melting point Tm vs. pressure plot. 
 
5.結言 
 今回 2 種類のポテンシャル関数を用いてシミュレ
ーションを行ったが、融点を観察するという観点か
ら考えると、CMAS94 ポテンシャル関数が Al2O3 の
観察を行うに当たって最適な関数であると言える。
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